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Дійсна версія моделі переносу важких металів в атмосфері і їхніх випадань включає 
основні процеси й механізми переносу й виведення домішки з атмосфери - емісію, 
адвективне перенесення, турбулентну дифузію, сухі й вологі випадання. У модель переносу 
ртуті також включені блоки, що описують її хімічні трансформації в атмосфері. Модель 
відноситься до класу моделей ейлеревого типу. Модельними розрахунками охоплюється 
регіон ЕМЕП (135x111 осередків) із просторовим розширенням 50x50 км. Розрахунковий 
крок у часі становить 20 хвилин. В основу створення моделі лягли роботи М.Пекар й 
А.Рябошапко та ін.[2] 
Модель оперує п'ятьма шарами атмосфери по вертикалі товщиною 100, 300, 700, 1000 
й 1800 метрів, охоплюючи весь приграничний шар й істотну частину вільної тропосфери. 
Емісія залежно від висоти джерела надходить або в перший, або в другий модельні шари. 
Між шарами обмін здійснюється за рахунок вертикальної турбулентної дифузії й 
упорядкованих вертикальних потоків. Останні обчислюються на кожному кроці в кожному 
осередку, виходячи з умови балансу маси повітря. Верхня границя модельного резервуару 
відкрита для обміну з вище лежачими шарами атмосфери. Бічні грані модельного резервуара 
також відкриті для обміну з навколишньою атмосферою. 
Дійсна версія моделі адаптована для обліку розподілу часток-носіїв за розміром. 
Проте, у зв'язку з відсутністю необхідної вхідної інформації остаточні розрахунки полів 
концентрацій і випадань розроблені для монодисперсної домішки. 
На відміну від свинцю й кадмію ртуть і її сполуки можуть вступати в хімічні реакції 
як у газовій фазі, так й у рідкій фазі хмар. Прийнято, що хмари можуть бути присутніми у 
третьому, четвертому і п'ятому модельних шарах.  
Модель описує процеси сухого поглинання розглянутих важких металів 
підстилаючою поверхнею, а також процеси вимивання опадами.  
Схема адвекції була розроблена М.Пекар. У модельних розрахунках для п'ятого шару 
моделі використовуються метео дані на ізобаричній поверхні 700 гпа, для четвертого - на 850 
гпа, для третього - 925 гпа, для другого - 1000 гпа. Швидкість вітру й температура в першому 
модельному шарі обчислювалися при параметризації приграничного шару.[4] 
Дифузія домішки в горизонтальному напрямку описується відповідно до підходу, 
викладеного у роботі Ізраеля й ін. Турбулентна дифузія в моделі ґрунтується на класичному 
розумінні, відповідно до якого потік речовини пропорційний градієнту концентрації. 
Коефіцієнтом пропорційності є коефіцієнт турбулентної дифузії, що обчислюється за 
допомогою параметризації приграничного шару, описаної М.Пекар. Вертикальна дифузія 
домішки описується за допомогою непрямої схеми, стійкість якої не залежить від 
співвідношення часового кроку й коефіцієнта дифузії.  
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Передбачається, що свинець і кадмій переносяться в атмосфері тільки у вигляді 
аерозольних часток і навіть якщо вступають у які-небудь хімічні реакції, це не приводить до 
зміни їх агрегатного стану. На відміну від свинцю й кадмію хімічні трансформації ртуті 
можуть змінювати її агрегатний стан й, відповідно, параметри виведення з атмосфери. Для 
практичного використання в модельних розрахунках Г.Петерсен запропонував хімічний 
модуль, що включає найважливіші реакції. На основі даного хімічного модуля розроблена 
спрощена хімічна схема, що не вимагає більших витрат комп'ютерного часу й може бути 
використана в оперативних розрахунках. 
Відповідно до спрощеної схеми газоподібна елементарна ртуть розчиняється в рідкій 
фазі крапель хмар (туману) відповідно до закону Генрі. У рідкій фазі проходить процес 
окислювання ртуті розчиненим озоном. Продукти рідкофазового окислення вступають у 
різні реакції з розчиненими речовинами, а також сорбуються твердими нерозчинними 
частками, наприклад, частками золи. Реакція двовалентної ртуті з іонами сульфіту веде до 
утворення нестійких ртуть - сульфітних комплексів. Їхній розпад приводить до відновлення 
ртуті до елементарного стану й підвищення концентрації елементарної ртуті в розчині. Отже, 
дана схема припускає наявність негативного зворотного зв'язку, що контролює інтенсивність 
процесу розчинення газоподібної елементарної ртуті. 
Можна виділити три групи сполук ртуті, що перебувають у рівновазі. Перша група - 
елементарна ртуть у повітрі й воді, друга - ртуть у складі сульфітного комплексу у водній 
фазі й на частках золи, третя - вільні іони ртуті й хлоридні комплекси ртуті в розчині й на 
частках.  
Швидкість сухого поглинання аерозольних часток, що містять важкі метали, 
розраховують залежно від аеродинамічного діаметра часток, швидкості вітру, типу й 
шорсткості підстилаючої поверхні. Для елементарної ртуті прийнято, що над сушею в період 
із травня по жовтень включно величина лінійної швидкості сухого поглинання дорівнює 0,03 
см/с, в інші місяці року – 0,01 см/с у тому випадку, якщо приземна температура повітря 
позитивна. В іншому випадку сухого поглинання не відбувається. Для морської поверхні 
швидкість завжди прийнята рівною нулю. Для окисленої газоподібної неорганічної ртуті 
вважається, що швидкість сухого поглинання становить 0,5 см/с незалежно від сезону й типу 
підстилаючої поверхні. Для органічних сполук ртуті приймається, що поглинання 
підстилаючою поверхнею відсутнє.  
Повітря, яке поступає у модельний домен, містить певні концентрації важких металів. 
Особливо значимим може бути внесок ззовні для ртуті. Цю обставину варто враховувати при 
моделюванні фонових концентрацій у повітрі, що надходить у модельований резервуар за 
рахунок адвекції і за рахунок вертикального обміну на верхній границі резервуара. Фонові 
концентрації можуть бути різні залежно від району утворення повітряних мас і можуть 
змінюватися з висотою. 
На основі літературних даних встановлено, що фонові концентрації газоподібної 
елементарної ртуті й аерозольної ртуті постійні в часі й у просторі (1,5 й 0,01 нг/м3 
відповідно), хоча є помітні розходження для високих і середніх широт. Крім того, був 
виявлений сезонний хід фонових концентрацій ртуті.  
На відміну від ртуті фонові концентрації свинцю й кадмію можуть варіювати в 
широких межах, як у просторі, так і в часі. Це обумовлено відносно малим часом життя в 
атмосфері (дні) і високою мінливістю інтенсивності емісії.  
Крім газової й аерозольної фази важкі метали можуть вноситися в модельний 
резервуар у складі хмарних крапель. Цей процес важливий, головним чином, для ртуті, 
оскільки вона може розчинятися в краплях хмар за межами резервуара.  
При чисельному моделюванні переносу забруднюючих речовин важливим є задавання 
початкових умов.  
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Для порівняння результатів модельних розрахунків з даними моніторингу вмісту 
важких металів у повітрі й опадах використовуються найбільш надійні дані вимірів, 
виконаних у рамках ЕМЕП. Помітне розходження вимірюваних і розрахункових значень 
концентрацій, як у повітрі, так й в опадах, може бути пов'язане із двома причинами - або з 
неадекватністю опису моделлю процесів переносу й випадання важких металів, або з 
недооцінкою величин емісії. Очевидно, що дані вимірів теж не ідеальні, але їхня 
недосконалість може проявлятися для окремих точок, не сильно спотворюючи картину поля 
концентрацій або випадань у цілому. Порівняння методів вимірів показали, що лабораторії 
мереж EMEP- HELCOM-PARCOM-AMAP здатні вимірювати концентрації свинцю й кадмію 
з похибкою 25% від теоретичного значення. Природно, що всі вхідні параметри моделі 
мають деяку невизначеність значень. Сукупність невизначеності всіх вхідних параметрів (за 
винятком емісії) може пояснити невизначеність вихідних параметрів на рівні ± 20%.  
Моделювання трансграничного переносу забруднюючих речовин, як правило, має 
справу зі складними атмосферними процесами, що відбуваються на величезних територіях 
(таких, як континент) протягом тривалого періоду часу (рік і більше). Оскільки неможливо 
врахувати всі деталі фізико-хімічних процесів трансформації забруднювача й виведення його 
з атмосфери, а також взяти до уваги всі подробиці метеорологічних і географічних умов, то в 
моделюванні доводиться прибігати до певних наближень і спрощень реальної дійсності. 
Крім того, вхідна інформація й параметри моделі, що прив'язують моделювання до реальних 
умов (такі як величина й просторовий розподіл антропогенної емісії й т. ін.), часто також у 
значній мірі невизначені. Все зазначене вище неминуче приводить до істотної похибки 
результатів моделювання.[1] 
Визначення тензора чутливості дає можливість оцінити відносний вплив різних 
вхідних параметрів на результати моделювання. Беручи до уваги інформацію про можливі 
діапазони невизначеності вхідних даних, можна оцінити похибку моделювання внаслідок 
того або іншого параметра, узятого окремо, і зрівняти індивідуальний внесок різних 
параметрів у загальну невизначеність моделі. Однак для того, щоб визначити величину 
загальної невизначеності моделі, варто розглянути одночасний вплив неточності всіх вхідних 
параметрів. Одним з можливих підходів до рішення цієї проблеми є стохастичне 
моделювання, засноване на методі Монте-Карло. 
Чутливість моделі до деякого параметра досліджувалася за допомогою зміни його 
варіаційного множника і проведення повного річного розрахунку для кожного значення 
множника. Як вихідні величини для аналізу чутливості були обрані річне сумарне (сухе й 
вологе) випадання й середньорічна концентрація забруднювача в приземному шарі, 
усереднені по всій розрахунковій області. Виявлено, що сумарне випадання й середня 
концентрація в повітрі найбільш чутливі до антропогенної емісії. Обидві ці величини 
зростають майже лінійно зі збільшенням варіаційного множника й мають найбільші 
коефіцієнти чутливості. Сумарне випадання і концентрація в повітрі також досить чутливі до 
зміни швидкості вітру, до інтенсивності опадів, до висоти шару перемішування й до 
швидкості сухого осадження. Сумарне випадання трохи зростає зі збільшенням 
інтенсивності опадів, завдяки збільшенню вологого осадження, і злегка зменшується з 
ростом швидкості вітру через винос забруднювача за межі розрахункової області. Крім того, 
збільшення шару перемішування викликає вище підняття часток забруднювача в атмосфері 
й, зрештою, також приводить до зменшення сумарного випадання. Цілком очевидно, що 
сумарне випадання зростає зі збільшенням швидкості сухого осадження. На противагу 
цьому, ріст всіх згаданих вище параметрів приводить до зменшення концентрації 
забруднювача в повітрі. Природна емісія, хмарність і температура повітря мають найменший 
вплив на обидві вихідні змінні. Хоча шорсткість підстилаючої поверхні значно впливає на 
сухе й, як наслідок, на вологе виведення окремо, сумарне випадання практично не залежить 
від цього параметра. 
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Одержати точні оцінки невизначеності вхідних параметрів досить складно, особливо 
для внутрішніх змінних моделі, пов'язаних з фізичними припущеннями й обчислювальними 
процедурами таких даних як швидкість тертя, висота шару перемішування й ін. Похибка, 
обумовлена антропогенною емісією, помітно перевищує інші й досягає значення близько 
24% в обох випадках. Серед інших параметрів найбільш значна частка у похибку сумарного 
випадання вноситься інтенсивністю опадів (6,3%), висотою шару перемішування (5,7%) і 
швидкістю вітру (4,4%). Що стосується концентрації забруднюючої речовини в повітрі, то 
тут можна виділити сім найбільш значних параметрів - висота шару перемішування (11%), 
швидкість вітру (10,3%), інтенсивність опадів і параметр вологого виведення (9,3%), 
швидкість сухого осадження (8,5%), швидкість тертя (8,2%) і шорсткість підстилаючої 
поверхні (7,5%). Параметри, які періодично змінювали під час обрахунків, такі як швидкість 
вітру, інтенсивність опадів й ін., вносять значно меншу похибку через істотне осереднення 
під час рахунку. Дійсно, якщо деякий вхідний параметр (наприклад, швидкість вітру) 
вводиться в модель кожні 6 годин протягом річного розрахунку й не містить систематичної 
помилки, то навіть значна випадкова помилка одного з його значень не зробить сильного 
впливу на остаточні результати. 
Щоб оцінити загальну невизначеність моделі внаслідок неточності всіх її параметрів, 
варто розглянути їхній колективний вплив на результати моделювання. Дотримуючись 
стохастичного моделювання, заснованого на методі Монте-Карло, для кожного 
досліджуваного параметра визначається розподіл імовірності, після чого виконується ряд 
стандартних розрахунків з вибором значень параметрів випадковим чином. Кількість 
подібних розрахунків вибирається такою, щоб одержати статистично надійні результати 
моделювання, і залежить від числа розглянутих параметрів. У результаті виконання N 
розрахунків з різними наборами параметрів ми одержуємо таку ж кількість значень вихідних 
змінних моделі. Щоб оцінити невизначеність деякої вихідний змінної, ми ділимо весь 
діапазон її зміни на 10 відрізків і підраховуємо кількість значень, що відносяться до того або 
іншого відрізка. Гістограма, що відбиває число значень, які потрапили в кожен відрізок, 
представляє розподіл імовірності даної змінної.  
Невизначеність сумарного випадання не перевищує величини 30% на основній 
частині розрахункової області ЕМЕП. Високі значення похибки (до 50%) у прикордонних 
районах можуть бути пояснені визначальною роллю похибки граничної концентрації на 
загальну невизначеність поблизу границь. Слід зазначити, що навіть відносна похибка 
сумарного випадання до деякої міри корелює з розподілом антропогенної емісії: значні 
величини похибки (до 30%) досягаються в районах з інтенсивною антропогенною емісією. З 
іншого боку, випадання в районах, що перебувають далеко від джерел емісії, але не занадто 
близько до границі, має найменшу похибку (~25%). Варіація невизначеності сумарного 
випадання по розрахунковій області (за винятком прикордонних районів) порівняно мала й 
не перевищує 5%. Можна сказати, що в цілому невизначеність концентрації в повітрі більша, 
ніж невизначеність сумарного випадання й досягає 40% в основній частині розрахункової 
області. Помітної кореляції між відносною похибкою концентрації свинцю в повітрі й 
розподілом антропогенної емісії не спостерігається, за винятком того, що райони з 
найменшою відносною похибкою (~26%) також віддалені від джерел емісії. Вплив граничної 
концентрації в цьому випадку навіть менший, ніж для сумарного випадання й проявляється 
тільки в безпосередній близькості від границь, де невизначеність досягає 55%. 
Отже, антропогенна емісія відіграє специфічну роль у невизначеності моделі через 
домінуючий внесок в загальну похибку, як сумарного випадання, так і концентрації 
забруднювача в повітрі. Крім того, її варто скоріше віднести до вхідним даних, а не до 
характеристик самої моделі. Тому важливо одержати інформацію про власну невизначеність 
моделі без впливу антропогенної емісії. Подібного роду розрахунки також були проведені в 
припущенні, що емісія має точне значення. В цьому випадку власна невизначеність моделі в 
обох випадках значно нижча за невизначеність, що враховує антропогенну емісію.  
Комп’ютерне моделювання природоохоронних процесів 
 122
Похибки, внесені самим формулюванням і чисельною реалізацією моделі можуть 
бути оцінені тільки шляхом порівняння результатів моделювання з вимірами й з 
результатами інших моделей далекого переносу [3]. 
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Логічно-структурний підхід до проблеми виявлення зв’язку фармакологічної 
активності речовин та вивчення метаболізму хімічних сполук за їх будовою, враховуючи 
дані квантово-хімічних розрахунків і сучасних фізичних методів аналізу дають принципово 
нові можливості щодо вивчення будови і хімічних властивостей речовин, суттєво економить 
час і дає досить точні результати досліджень в порівнянні з експериментальними даними.  
В своїй роботі експериментальну речовину вилучали із таблеток флуренізиду (рис.1) 
шляхом розчинення в безводному метанолі та досліджували методом хромато-мас-
спектрометрії. Калібрування шкали мас проводили по перфтортретбутиламіну. Умови 
проведення експерименту: квадрупольний хромато-масс-спектрометр низького розподілення 
Agilent 6850/5973N виробництва Agilent Technologies, колонка кварцова капілярна HP-5MS 
діаметром 0,25 мм. Температура: інжектора – 250ºС, інтерфейсу мас-спектрометра (transfer 
line) – 280ºС, джерела іонів – 230ºС, квадруполя – 150ºС. Енергія електронного пучка – 70 еВ, 
напруга електропомножувача – 1729 В. Діапазон сканування 15-280 а.о.м., поріг – 271. 
Режим програмування термостата: 90ºС – 2 хв., потім підйом до 300ºС зі швидкістю – 
11ºС/хв., та витримування при цій температурі 8,91хв. Швидкість газу-носія (гелій) 1,2 мл/хв. 
Режим вводу проби: 1 мкл за допомогою автосамплера серії 7683 без поділу потоку 
(splitless). Після закінчення хроматограмування отримали масс-хроматограми (м-х) по 
повному іонному струму.  
Аналіз м-х проводили за допомогою програмного забезпечення AMDIS 32 
(автоматизована система мас-спектральної ідентифікації м-х версія 2.1) із використанням 
мас-спектральної бази даних NIST-02 (національний інститут стандартів і технологій США, 
2002р., версія 2.0) ЕРА (агентства по охороні навколишнього середовища) 
Умови обробки м-х: мінімальний фактор збігання – 60, тип аналізу простий, поріг 
інструменту – низький, товщина компоненту 12 (кількість циклів вимірювання 1/2 висоти 
самого високого піку). Перекриття суміжними піками – з обох сторін, розподільна здатність 
(resolution) – середня, чутливість – висока, вимога до форми піку – середня, фон розчинника 
– 31, фон колонки – 207. 
В зв’язку з тим, що летючість речовин низька, вводилася велика кількість проби, при 
чому, більша частина проби термічно руйнувалася, але невелика кількість проходила крізь 
хроматографічну колонку до мас-спектрометра.  
Ми розглядали весь мас-спектр, але детально зупинилися на піках, більших за 25%. 
Уламок з m/z=193 утворився в результаті розриву зв’язку N15-С16, (50%), m/z=179 – в 
наслідок розриву зв’язку N14-N15 (30%), m/z=165 – С9-N14 (65%), m/z=106 - N15-С16 (85%), 
m/z=78 - С16-С17. (50%). 
